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であるとする｡ 但 L rは各ペア原子間の距離であり､ここでkとlは原子種を指定する. ホス
ト原子とゲスト原子はそれぞれAとBで示す｡クラスターはNA個のホスト原子と､NBのゲ
スト原子からなるとするので､総原子数はN-NA+NBとなる｡ 簡単のため､βAA-βBB-
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